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Abstract. This work evaluates the performance impact of replacing an Intel MKL-
based implementation with PETSc in an electronic transport simulation code for
twisted bilayer graphene (TBG) in Corbino geometries. The refactoring enabled
flexible testing of dense and sparse matrix representations. Initial experiments,
using a matrix with approximately 2.92% density, showed that the sparse PETSc
version reduced execution time by 79.44% and memory consumption by 30.62%
compared with the original code. These results indicate that specialized sparse
representations are essential for improving the scalability of TBG nanomaterial
simulations.

Resumo. Este trabalho avalia o impacto da substituicdo de uma implementacdo
baseada em Intel MKL por PETSc em um codigo de simulacdo de transporte
eletronico em grafeno bicamada torcido (TBG) com geometria de Corbino. A
refatoragcdo permitiu testar, de forma flexivel, representacoes matriciais densas e
esparsas. Nos experimentos iniciais, com uma matriz de densidade aproximada
de 2,92%, a versdo esparsa em PETSc reduziu o tempo de execucdo em 79,44% e
o consumo de memoria em 30,62% em relacdo ao codigo original. Os resultados
indicam a importdncia de representacoes esparsas especializadas para melhorar
a escalabilidade dessas simulagoes.

1. Introducao

Desde a descoberta de estados supercondutores e isolantes correlacionados no
grafeno bicamada torcido (TBG, do inglés Twisted Bilayer Graphene) em angulos mégicos,
a modelagem fisica de materiais bidimensionais tornou-se um dos campos mais ativos
da fisica da matéria condensada [Nimbalkar and Kim 2020]. A simula¢do computacional
das propriedades de transporte, como a condutancia, nesses sistemas geralmente baseia-se
em modelos tight-binding, que culminam na montagem e diagonalizacdo de matrizes
hamiltonianas de dimensdes massivas, especialmente quando aplicadas a geometrias
de Corbino [Bahamon et al. 2013]. Consequentemente, o gerenciamento computacional
dessas matrizes torna-se o principal gargalo da simulacdo. A escolha entre utilizar matrizes
densas ou matrizes esparsas impacta diretamente a complexidade de memoria e o tempo
de execucgdo do software.

O cddigo original utilizado para estas simulagdes dependia da biblioteca Intel Math
Kernel Library (MKL), que, embora altamente otimizada para arquiteturas especificas,



apresentava rigidez estrutural quanto aos formatos matriciais aceitos, permitindo apenas o
uso do formato Compressed Sparse Row (CSR). Para contornar essa limitag@o e viabilizar
um estudo rigoroso das relagdes entre custo e desempenho computacional, este trabalho
propde a refatoracdo do sistema para a ado¢ao do PETSc (Portable, Extensible Toolkit
for Scientific Computation) [et al. 2026]. O PETSc oferece uma abstracao de alto nivel
que permite a troca transparente de formatos de matriz (como blocos densos ou matrizes
esparsas comprimidas) por meio de parametros de execucao.

O objetivo principal deste estudo inicial é avaliar o impacto no desempenho,
medindo o tempo de execu¢cdo e memoria maxima alocada pelo programa, ao se alternar
entre representacdes densas e esparsas na simulagdo da condutancia do TBG em geometrias
de Corbino, utilizando o ambiente flexivel proporcionado pelo PETSc em comparagado a
implementac¢do original em MKL.

2. Metodologia

Esta pesquisa tem carater aplicado, com abordagem quantitativa e método ex-
perimental, visando avaliar o impacto no desempenho de diferentes representacdes de
matrizes.

Inicialmente, foi realizado um estudo bibliogréfico sobre dlgebra linear computacio-
nal, matrizes esparsas e bibliotecas voltadas para computagao cientifica de alto desempenho.
Essa etapa teve como objetivo fornecer a fundamentagao tedrica necessdria para compre-
ender as estruturas de armazenamento de matrizes esparsas, os métodos de solucdo de
sistemas lineares e as técnicas de otimizac¢do utilizadas em aplicagdes numéricas.

Em seguida, foi analisado o cddigo desenvolvido por Passos e Bian-
chini [Passos and Bianchini 2025]. Originalmente implementado em linguagem C, a
aplicacdo emprega a biblioteca Intel Math Kernel Library (MKL) e utiliza exclusiva-
mente matrizes esparsas no formato Compressed Sparse Row (CSR). A partir dessa andlise,
buscou-se compreender a estrutura do programa, o fluxo de execucao e as estratégias
utilizadas para manipulacio de matrizes e resolucdo dos sistemas lineares.

Ap6s o entendimento do funcionamento do cédigo e dos conceitos relacionados
as matrizes esparsas, iniciou-se o desenvolvimento da nova implementac¢ado utilizando
a biblioteca PETSc. Durante essa etapa, os dados do tipo MKL_Complex16 foram
substituidos pelo tipo padrao C99 double complex, além da utilizacdo de objetos do
tipo Mat fornecidos pela biblioteca PETSc. O solver originalmente baseado no PARDISO
foi substituido pelo PCLU (Fatora¢do LU), em modo de solver direto, mantendo a mesma
abordagem empregada no cdigo base. Para operagdes de dlgebra linear bésica, foi utilizada
a biblioteca OpenBLAS.

3. Experimentos e resultados

Apesar de existirem 3 datasets para avaliacdo da simulacdo, foi utilizado apenas o
de menor tamanho devido as limita¢cdes do ambiente experimental. O dataset € composto
por uma matriz de ordem 1158 x 1158 com 39.230 elementos ndo nulos, representando
uma densidade de aproximadamente 2,92%. Os testes foram realizados em um computador
pessoal equipado com processador AMD Ryzen 5 5600X e 16 GB de memoria RAM,
utilizando o ambiente WSL2 Ubuntu versdo 22.04.5 LTS, configurado com 7,7 GB de



memoria RAM alocada. As bibliotecas PETSc, OpenBLAS e Intel MKL utilizadas
estavam, respectivamente, nas versdes 3.24.6, 0.3.20 e 2026.0.

Ambas as implementa¢des foram compiladas com o compilador gcc versdo 11.4.0
utilizando as flags de otimizacdo —03 -march=native. Durante os benchmarks, os
programas foram executados 10 vezes de forma sequencial, sem paralelizacdo. As métricas
coletadas para avaliacdo de desempenho foram o tempo de execuc¢io, medido por meio
do comando nativo /usr/bin/time, e a memoria maxima alocada pelo processo
(maxrss), obtida pelo mesmo comando. A média dos resultados estdo dispostas na
Tabela 1, junto com o desvio padrao (DP) calculado.

Tabela 1. Resultados de desempenho dos programas

Programa Tempo (s) Tempo (s) MaxRSS (KB) | MaxRSS (KB)
Desvio Padrao Desvio Padrao

MKL - CSR 191,00 1,74 51.872,80 99,09

PETSc - Densa | 128,41 2,12 96.508,40 54,24

PETSc - CSR | 39,26 1,43 35.986,80 81,82

Conforme apresentado na Figura 1, que compara o tempo médio de execucao,
observa-se uma reducdo de 32,77% para a versdo densa e de 79,44% para a versao
esparsa, ambas em relacdo ao programa original. Similarmente a Figura 2 ilustra o
comportamento do MaxRSS, evidenciando um aumento de 86,05% no tamanho maximo
alocado de memoria na implementagao densa proposta e uma diminuicao de 30,62% na
versao esparsa, quando comparadas ao programa original.
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Figura 1. Comparacao do tempo de execucao.

4. Conclusao

A substituicdo da biblioteca Intel MKL pela PETSc permitiu uma maior facilidade
para a troca de representacdes matriciais, mas também demonstrou um ganho compu-
tacional em relagdo ao tempo de execucdo e memoria utilizada, mesmo que mantendo
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Figura 2. Comparacao do MaxRSS.

o tipo CSR utilizado no programa base. Esses resultados mostram a necessidade de se
utilizar representacdes especializadas para a simulacdo de transporte eletronico em grafeno
bicamada torcido, especialmente em estruturas de Corbino que podem ultrapassar milhdes
de 4tomos.

Trabalhos futuros incluem explorar outras representacdes esparsas disponiveis na
biblioteca PETSc, analisar o comportamento da memoria cache, assim como executar os
demais casos de testes em ambientes mais robustos, como na MackCloud, Laboratorio

Multidisciplinar de Computacdo Cientifica e Nuvem'.
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